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Введение 
Термодиффузия (термическая или тепловая диффузия) – молекулярный перенос веще-
ства, связанный с наличием в среде (растворе или смеси) градиента температуры. При тер-
модиффузии концентрация компонентов в областях повышенной и пониженной температуры 
различна [1]. Термодиффузия часто встречаются в природе, а также имеет множество при-
ложений в технике, например, определение состава нефти и разделения ее компонентов, 
нанесение различных покрытий на изделия из металлов, рассмотрение эффекта теплового 
насоса и т.п.  
С развитием компьютерной технологии и компьютерных математических пакетов ком-
пьютерное моделирование стало мощным и эффективным исследованным инструментом в 
физике, астрофизике, механике, химии, биологии, экономике, социологии, метеорологии, 
других науках и прикладных задачах в различных областях. Компьютерные модели исполь-
зуются для получения новых знаний о моделируемом объекте или для приближенной оценки 
поведения систем, слишком сложных для аналитического исследования. Обладая рядами 
преимуществами [2], компьютерные модели прочее, удобнее и нагляднее исследовать в силу 
их возможности проводить т. н. вычислительные эксперименты, в тех случаях, когда реаль-
ные эксперименты затруднены из-за финансовых или физических препятствий, или могут 
дать непредсказуемый результат. 
В настоящее время перспективными являются методы поверхностного упрочнения, ис-
пользующих концентрированные потоки энергии и обеспечивающие формирование в по-
верхностном слое высокопрочных структур. Материалы на основе железо-медь (сталь-медь) 
нашли широкое применение в отраслях промышленности благодаря повышенной коррозио-
стойкости во влажной атмосфере и растворе солей. Одним из способов модификации по-
верхности осуществляется в 2 этапа. На первом этапе проводится электровзрывное легиро-
вание поверхности образца путем электрического взрыва медных фольг толщиной до 20 мкм. 
В результате формируется слой распыляемого материала и распределение его концентрации 
внутри образца. На втором этапе проводится высокоинтенсивная электронно-пучковая обра-
ботка поверхности легирования, сопровождаемая плавлением поверхностного слоя, высоко-
скоростной кристаллизацией расплава и диффузионными процессами. При этом характери-
стики поверхностных слоев существенно зависят от количества импульсов воздействия и 
плотности потока энергии, концентрации легированного элемента. Поток энергии создается 
низкоэнергетическим электронным пучком (10-20 эВ), что позволяет рассматривать поверх-
ностный источник воздействия. 
 Цель работы данной работы является построение математической модели термодиффу-
зионных процессов в приповерхностных слоях железа, предварительно легированного ме-
дью, при воздействии импульсными потоками энергии (с плотностью 15 … 30 Дж/см2).  
 
Математическая постановка 
Математическое моделирование термодиффузионных процессов включает в себя задачи 
теплопроводности и диффузии.  
Уравнение теплопроводности [3]: 
 
T T
c T
t x x
 
   
  
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                            (1) 
где с – удельная теплоемкость [Дж/(Кг.К)]; ρ – плотность [Кг/м3]; Т – температура [К]; t – 
время [с]; λ(T) – коэффициент теплопроводности [Вт/(м.К)].  
При решении задачи теплопроводности применяется методика сглаживания, предложен-
ная в работе А. А. Самарского [4], которая заключается в том, что вместо температуры плав-
ления используются интервалы температур, в которых материал находится в двухфазных 
состояниях.  В этом случае 
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где s, L – твердое, жидкое состояние, Ts – температура плавления железа, ∆Ts – температур-
ные интервалы, в котором модель находится в двухфазном состоянии, Ls – скрытая теплота 
плавления железа. 
Эффективные величины теплофизических параметров Р = {с, ρ, λ, Ls} определялись в со-
ответствии с аддитивным законом: 
* *Cu FeP a P bP
a b



        (4) 
где PCu и PFe – соответствующие параметры меди и железа, а и b – соответствующий им про-
центный состав. В рамках этой работы значения физических параметров (с, ρ, λ, Ls) постоян-
ные и равны соответствующим табличным значениям при определенных состояниях (твер-
дом или жидком) Длина расчетной области L мкм.        
Граничные условия модели (3): 
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где q0 = Es/t0 – плотность мощности во время действия импульса t0, Es – плотность энергии 
потока.  
Начальные условия: 
  0(0, ) , [0, ]T x T x L            (7) 
Распределение концентрации меди C (массовая концентрация меди [вес.%]) в модели 
описывается диффузионным уравнением: 
  ( )
С C
D T
t x x
   
  
   
           (8) 
Температурная зависимость коэффициента диффузии в твердой фазе подчиняется закону 
Аррениуса [5]: 
  0( ) exp( )
E
D T D
RT
            (9) 
где D0 – предэкспонент [м
2/с]; E – энергия активации [Дж/моль]; R = 8,31 – универсальная 
газовая постоянная [Дж/(моль·К)]; D – парциальный коэффициент диффузии меди в железо 
[м2/с]. Распределение температуры Т(x,t) в пространстве и во времени следует из решения 
задачи теплопроводности (1)–(7).  С использованием данных работы [6], коэффициент диф-
фузии запишется в виде: 
  6
65500
( ) 3.6*10 exp( )D T
RT
  .       (10) 
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Граничные условия модели (8) – нулевые потоки на обеих границах [7]: 
     , 0 0; , 0;
C C
t x t x L
x x
 
   
 
     (11) 
Начальное условие – распределение концентрации меди в приповерхностной области 
l<<L задано функцией,  
6 5 4 3 2
1 2 3 4 5 6 7 ,(0, ) p x p x p x p x p x p x lC x p x       , 
(0, ) 0,x lC x  ,  
в соответствии экспериментальному распределению после взрывного легирования.  
 
Результаты моделирования  
Модель термодиффузии с системой двух частных дифференциальных уравнений (1)-(11) 
решалась с применением пакета Matlab (решатель pde (partial differential equations)). Решения 
задачи теплопроводности (1)-(7) являются входными данными для вычисления коэффициен-
та диффузии D(T) (10) в задаче диффузии. 
 
Рис.1. Зависимость температуры поверхности от времени при различных плотностях 
мощности: (1) – q0=6
.
10
9
; (2) – q0=3
.
10
9
 (Вт/м2) 
При плотности мощности q0 < 3
.
10
9 (Вт/м2) расплава поверхностных слоев, как видно из 
рис. 1,  не происходит. Поэтому диффузия меди в железо возможна при плотности мощости 
q0 > 3
.
10
9 (Вт/м2). Перераспределение начальной концентрации меди  происходит в области 
расплава поверхностного слоя сплава  FeCu (рис. 2). Использование импульсного режима 
воздействия потоком энергии позволяет добиться нужной концентрации в 
приповерхностном слое. 
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Рис.2. Распределение концентрации меди в модели по времени t=0, t=30 и t=50 (мкс) при 
длительности импульса t0=50 (мкс), плотности мощности q0=0.6*10
10 (Вт/м2)  
 
Заключение 
Представленная модель позволяет вычислять и прогнозировать температуру сплава и 
распределение концентрации меди во времени, кроме этого с ее помощью можно анализиро-
вать влияние входных параметров на процесс термодиффузии.  Данная модель может быть 
применена для других материалов и других входных условий (начальных и граничных) задач 
дифференциальных уравнений в частных производных. 
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